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국문초록
바일 준금속은 페르미 에너지 근처에 바일 점들이 존재하는 물질이
다. 3차원 바일 준금속 내의 전자의 양자 상태는 3차원 그래핀과 위상 절
연체 모두와 닮아있어 비정상적인 수송 성질들을 가지고 있기 때문에 중
요성이대두되고있다.수년전공간적중심대칭이아닌화합물인 TaAs를
비롯한 NbP, NbAs, TaP에서위상적바일준금속구조가예견되었고,얼마
되지 않아 이를 증명하기 위해 페르미 호와 같은 바일 준금속의 특징을
확인하는 실험적 검증이 뒤따랐다. 많은 연구자들이 실험 결과를 뒷받침
하는 제일원리계산을 수행하였지만, 본 논문에서는 아직은 실험적으로
실현되지않은얇은 TaAs판의두께에따른전자구조변화를밀도범함수
이론(density funtional theory 또는 DFT)을 기반으로 한 제일원리계산을
통해알아보았다.
먼저, 이미 알려진 원자 구조와 격자 길이를 이용하여 8개의 층으로
이루어진덩어리단위세포를기준으로다양한층수의얇은판을구성하
였고,각각에대해전자구조계산을진행하였다.얇은판의경우표면에서
원자간 거리는 덩어리 상태와 다르기 때문에, 판과 평행한 방향의 격자
길이와 표면에서 층간의 거리를 바꾸어가며 총 에너지 계산을 수행하여
안정화된구조를구하고이에대해서도전자구조계산을진행하였다.
결과로 나온 전자구조는 전자 띠 구조, 2차원 페르미 표면 그리고 2
차원스핀텍스처를통해표현하였다.안정화작업중판에수직인방향이
판과평행한방향보다계산결과로얻어진전자구조의변화에큰영향을
미침을 확인하였고, 8개의 층으로 이루어진 덩어리 단위 세포를 나누어
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밀도범함수이론(density functional theory, DFT)을이용한제일원리
계산은 Hohenberg-Kohn 정리를 기점으로 컴퓨터의 발전을 통해 많은 원
자 단위의 계에서 볼 수 있는 복잡한 전자 구조를 예측할 수 있게 해주었
다 [1]. Hohenberg-Kohn정리는바닥상태의 (전자의)파동함수는밀도함수
로부터유일하게도출된다는내용을포함하는데,바닥상태의밀도함수가
동일한 두 계는 가해지는 퍼텐셜이 동일함을 증명함을 통해 바닥상태의
파동함수 역시 같음을 증명하는 것이 가능하다. 즉 바닥상태의 밀도함수
는그계의유일성을포함하고있다는것을알수있다.일반적인다체파
동함수는 입자의 개수에 비례하는 위치변수를 가지게 되기 때문에, 파동
함수하나에필요한저장공간은입자의개수의지수함수꼴이된다.이는





있었으며,본연구에서는 Quantum ESPRESSO를이용하였다 [2, 3].
밀도범함수 이론을 이용한 제일원리계산으로 본 연구에서는 얇은
TaAs 판의 표면전자구조를 알아보았다. TaAs는 바일 준금속으로 분류
되는 물질로, 비슷한 시기에 전이금속 단일인화물인 TaP, NbAs, NbP와
함께 위상적 바일 준금속의 특징을 갖는 것이 예견된 물질이다 [4, 5]. 바
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일 준금속은 바일 점이 페르미 에너지 근처에 있는 물질인데, 바일 점은
물질의 구조가 시간대칭성(time-reversal symmetry) 또는 공간 점대칭성
(space inversion symmetry) 중 하나만 깨져있을 때 볼 수 있다. 처음으로
바일준금속으로보고된물질은 Rn2Ir2O7 [6]이며,이후에도전이금속단
일인화물 이전에 많은 물질이 바일 준금속의 특징을 보여줄 것이라 예
견되었지만, 보고된 물질들은 합성이 어렵고 스핀 겹침이 시간대칭성이
깨지면서없어지는물질들이었기때문에실험적으로자기구역의정렬을
필요로 하였기에 ARPES(angle-resolved photo emission spectroscopy)를
이용한실험적검증이어려웠다.이에반해바일전이금속단일인화물들
의 경우 공간대칭성이 깨져있는 물질로 실험을 통해 확인하기가 비교적
쉬운물질이었기에보고된이후실험적으로바일준금속의특징이확인이
TaAs를위주로빠른시일내에이루어졌다 [7, 8, 9].이후네종류의전이
금속 단일인화물에 대해 완전히 제일원리계산(fully ab-initio)으로 구한
전자구조가보고되었으며 [10],그이듬해에는실험적으로 NbP의페르미






준으로쪼개거나더하여 2, 4, 6, 8, 16, 24, 32개의층으로이루어진판을
구성하였고,주기성을위해판사이에진공을두고이판이무한히반복되
는 구조에 대해 전자구조계산을 실행하였다. 얇은 판의 경우 표면에서는
덩어리 상태에서의 원자간 간격과 다른 양상을 보이기 때문에, 판과 평
행한 방향의 격자 길이와 표면에서 층간의 거리를 바꾸어가며 총 에너지
2
계산을 수행하여 안정화된 구조도 구하였다. 안정화 작업을 통해 표면의
원자간 간격이 달라지는 것을 전자구조계산에 이용되는 원자핵의 유사
퍼텐셜과 전자의 하트리퍼텐셜의 합이 달라지는 것과 비교하였다. 앞서







정방 구조로 볼 때 덩어리 TaAs 결정의 격자 구조는 아래 그림 1과
같다.
그림 1: TaAs의결정격자와격자상수
격자 안에는 각각 4개의 Ta와 As 원자가 들어있으며, 최소 단위인
단위 세포 안에는 2개의 원자만 들어간 것으로 볼 수도 있다. 계산을 시
작하는 격자 상수는 [4]에서 사용된 것을 그대로 가져왔으며, 그림 1에
쓰여있는것처럼 a = 11.641Å, c = 3.4348Å이다.덩어리구조는 C4v대칭
5
군에속한다.
기본 결정 격자는 총 8개의 층으로 이루어져 있는데, Ta 또는 As 원
자만으로구성된층이번갈아가면서나타난다.계산에사용될얇은 TaAs
판의 경우 2, 4, 6, 8, 16, 24, 32 층으로 구성된 판들을 이용하였다. 계산
을 위해서는 주기적 격자가 필요한데, 각 층 위로 10Å의 공간을 두어 각
판의영향이최소화되는상황의격자를사용하였다.덩어리구조와달리
얇은판으로나누어계산을할경우C4대칭이사라지고C2대칭만남는다.




2.2 밀도범함수이론(Density functional theory)
이 절에서는 제일원리계산에 이용되는 밀도범함수 이론의 기초인
Hohenberg-Kohn정리 [1]와 Kohn-Sham방정식 [13]에대해알아본다.
Hohenberg-kohn 정리는 두 개가 있는데, 그 중 첫 번째 정리는 계의
외부 퍼텐셜 vext(r)은 상수 차이를 제외하면 바닥상태의 전자 밀도 함수
n(r)에의해유일하게결정된다는내용이다.이부분의간단한증명은다







토니안 Ĥ의기대값으로다음 Eq. (2.2)처럼볼수도있다.
E[n(r)] = ⟨Ψ|Ĥ|Ψ⟩ (2.2)
해밀토니안 Ĥ는운동에너지연산자 T̂ ,상호작용에너지연산자 V̂ee 그리
고외부퍼텐셜연산자 V̂ext의합으로볼수있다.
Ĥ = T̂ +V̂ee +V̂ext (2.3)
여기서 T̂와 V̂ee는계의전자의개수와만관련된연산자이기때문에,전자




부 퍼텐셜 vext,1(r)과 vext,2(r)이 같은 바닥상태의 전자밀도함수 n0(r)를
갖는다면모순이생기고결국두외부퍼텐셜이같음을증명한다.각각의
계에 해당하는 해밀토니안을 Ĥ1, Ĥ2 그리고 파동함수를 Ψ1, Ψ2라 하자.
변분원리에의해다음부등식 Eq. (2.4)를얻을수있다.
E01 < ⟨Ψ2|Ĥ1|Ψ2⟩= ⟨Ψ2|Ĥ2|Ψ2⟩+ ⟨Ψ2|Ĥ1 − Ĥ2|Ψ2⟩







2는 Ĥ1와 Ĥ2의바닥상태의에너지이고, V̂ext,1와 V̂ext,2는각
각 외부 퍼텐셜 연산자이다. 위 식에서 첨자 1과 2를 모두 바꾼 부등식









따라서 애초에 부등식 Eq. (2.4)는 거짓이어야 하고, 외부 퍼텐셜 vext,1(r)
과 vext,2(r)은상수차이를제외하고동일해야한다.
두 번째 정리는 바닥상태의 에너지는 전자밀도함수의 변분을 통해
구할 수 있다는 것이다. 즉, 주어진 계의 에너지를 최소로 만드는 전자밀
도함수가 바닥상태의 전자밀도함수라는 것이다. 이 부분의 증명은 생략
한다.
Hohenberg-Kohn 정리를 통해 우리는 계의 바닥상태를 기술하기 위
해 N-입자 슈뢰딩거 방정식을 풀어 파동함수를 구하는 방법도 있지만,
바닥상태의 전자밀도함수를 다를 방법을 통해 구할 수 있다면 이를 통해
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계를 기술하는 것도 가능하다는 것을 알 수 있다. 실제로 큰 계산적 관점
에서의이점이있기에후자를이용한다.
바닥상태의전자밀도함수를구하는과정은Kohn-Sham방정식을통
해 구할 수 있다. 기존의 계와 같은 전자밀도함수를 주는 전자간 상호작
















Eq. (2.6)이 Kohn-Sham방정식이며, Kohn-Sham퍼텐셜 ve f f (r)에대한단
일입자 슈뢰딩거 방정식과 같다. φi(r)는 Kohn-Sham states로, 이 자체가
실질적인 물리적 의미를 가지고 있지는 않다. 이 방정식을 풀기 위해서
는 ve f f (r)를 아는 것이 필수적인데, 이는 Eq. (2.8)을 통해 주어지며, 여
기서 두 번째 적분항인 하트리 에너지 항과, exchange-correlation 에너지
항 vxc(r)을 구하기 위해서는 전자밀도함수 ρ(r)를 알아야 하는데, 이는
Eq. (2.7)을통해주어진다. vext(r)는핵에가까운전자(inner core electron)
들과원자핵이만들어내는퍼텐셜을묶어근사한 pseudopotential을사용
한다. 보통 금속과 준금속에서 전기적 특성 뿐 아니라 결합에 관여하는
것은외곽전자(valence electron)이기때문에이를핵에가까운전자와구
분하여계산할경우큰계산적이점을얻을수있다. Kohn-Sham계는서로
상호작용이 없는 전자들로 이루어진 계이기 때문에, N-입자 Kohn-Sham
9
파동함수는 φi(r)의 Slater determinant로주어지게된다.
Exchange-correlation에너지항에대한논의는잠시뒤로하고,위방
정식을 통해 전자밀도함수 ρ(r)를 구하려면 자체일관적(self-consistent)
되풀이방법을통해계산해야한다는것을알수있다.즉,적당한전자밀
도함수 ρin(r)에서시작하여 Eq. (2.8)을통해 ve f f (r)를얻고,이를 Eq. (2.6)
에대입하여 φi(r)를구하고,이를 Eq. (2.7)에대입하여 ρout(r)을얻을수
있는데, ρin(r)과 ρout(r)가 같을 때까지(일정 수치 이하로 가까워질 때까
지)계산을반복하여나온값을 ρ(r)로채택한다.


































다.주로 LDA(local density approximation)방법과GGA(generalized gradi-
ent approximation)방법을이용하는데, LDA의경우에너지범함수 Exc[ρ]
를 구하기 적분할 때 각 지점에서의 에너지함수가 ρ(r)값에만 의존하는
것으로보는근사방법이고, GGA의경우에는그미분인 ∇ρ(r)까지도의
존하는함수로보는방법이다. LDA에서스핀의의존성도고려한경우를
LSDA(local spin density approximation)라고 부르며, GGA의 경우 보통
스핀의의존성도포함한계산을말한다.
결국 밀도범함수 이론은 앞서 설명한 근사를 넣기 전까지는 양자역
학의기본이론에서직접적으로유도된완전한(formally exact)방법으로,
따라서 이를 통해 계산을 하는 것은 제일원리계산이라고 부른다. 실질적
으로는계산하고자하는물질의결정구조(원자의종류와위치)만알경우
그 원자에 해당하는 pseudopotential만 가지고 있으면 계산을 할 수 있는
방법이다.
2.3 Quantum Espresso계산순서







계산을 하여 더 조밀한 k-mesh에서의 물리량을 구한다. scf 계산에서의
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산에서는 12*12*1를, nscf 계산에서는 100*100*1를 사용하였다. 실제로
프로그램에서 계산 자체는 TaAs 구조의 대칭성 때문에 1/4만큼의 크기
의 k-mesh에대해이루어졌다. Exchange-correlation에너지의경우 GGA
근사를이용하였다.그림 2과같이판사이의간격을두고계산을진행하
였지만 판의 dipole moment가 유의미하게 클 수 있음을 염두하여 [14]




좌표값을 얻었다. 판에 수직인 방향으로의 각 원자들의 좌표값을 움직여
에너지가 최소가 되는 구조를 찾고, 그 뒤 판 방향으로의 안정화는 격자
상수 a값을 0.01Å단위로조절하여에너지가최소가되는격자상수를구
하는 식으로 진행하였다. 그 뒤 모든 판에 대해(모든 두께에 대해 덩어리








직여 진행하였고, 그 뒤 수직 위치는 고정한 체로 격자 상수 a의 값만 바
꾸어 수평간격을 바꿈에 따라 에너지가 최소가 되는 좌표를 구하였다. z
방향표면안정화결과에대해먼저소개한다.
그림 3: (a) 두께 16층짜리 TaAs 얇은 판에 대해 z 방향 안
정화작업을하기전과한후의층간간격의변화와 (b) (a)
의이해를돕기위한 TaAs층간간격표시
그림 3은 16층짜리 TaAs판에대해판의수직인방향에대한표면안







층)은 위 아래로 As층(Ta층)으로 둘러 쌓여있지만, 그 중 더 가까운 As층
(Ta층)이 있고, 서로 가까운 Ta-As층 끼리 묶어서 이 사이의 층간 간격을
intralayer width,서로먼층간의간격을 interlayer width라고부르기도한
다. a1의경우조금증가했고, a15의경우감소했는데,이는단순히고전적
용수철모델로원자간의결합을이해할경우설명하기쉽지않다.덩어리
구조를 판이 무한히 반복되었다고 볼 때, 한 판의 위쪽 끝이 그 위 판의
아래쪽끝을밀어내고있었다면판과판을떼어놓았을때양쪽극단(a1과
a15에 해당하는 극단) 모두 팽창할 것이고, 만약 판끼리 당기면서 평형을
이루었다면판과판을떼어놓았을때양쪽극단이모두수축할것이기때
문이다.또, As극단의그다음층간간격들을볼때 a2의경우변화가거의
없었지만 a3의경우증가하고, Ta극단의경우는 a15와는반대로 a14는오
히려증가했지만, a13 부터는큰차이가없음도눈여겨볼수있다.이러한
양 극단에서의 경향은 결정 격자인 8층의 배수가 되는 층들(8, 16, 24, 32
층)에대해서모두나타났다.
그림 4는앞서와같은 16층짜리 TaAs판에대해 z에따라 Pseudopo-
tential과하트리에너지의합을나타낸것이다.각 ’웅덩이’(퍼텐셜이낮게
파여들어간곳)에는세부적으로작은두웅덩이가있는데,이는각각 Ta와
As 원자가 있는 위치를 말해준다. As웅덩이가 Tas 웅덩이보다 퍼텐셜이
더낮음을알수있다.그림 3(a)에서 z방향표면안정화는 a1을증가시키고
a15는감소시킴을알수있는데,이들은각각 intralayer width로이때문에
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첫 큰 웅덩이(z = 5 부근)의 경우 전체적으로 더 위로 올라가지만 작은
웅덩이인 Ta웅덩이와 As웅덩이는더또렷하게나타나고,마지막큰웅덩
이(z = 43 부근)의 경우 두 작은 웅덩이의 경계가 모호해지는 것을 알 수
있다. 이 부분(경계가 모호해지는 부분)에서 Ta원자와 As의 거리는 아주
가까워졌다고 볼 수 있지만, 사실 그림 4는 각 z에 대해 x− y 평면에서의
평균을 나타낸 값이고 실제로 한 intralayer 내에서 Ta 원자와 As원자의
x(혹은 y)위치는다르기때문에실제로두원자사이의거리는덩어리결
정구조와비교했을때많이가까워지지않는다.
그림 4:두께 16층짜리 TaAs판에대해 z방향안정화작업
을 하기 전과 한 후에 대해 z에 따라 pseudopotential과 하
트리 에너지의 합을 x− y평면에서 평균을 낸 값을 표현한
그래프
이제 in-plane 방향의 표면 안정화 결과를 소개한다. 이는 격자 상수
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a만을바꾸어가며에너지가최소가되는 a를구하는식으로진행하였다.
그림 3(a)에서 얇은 TaAs 판을 z 방향으로 안정화시킬 경우 전체 두께는
살짝 감소하는 것을 알 수 있는데, in-plane 방향의 안정화도 기본적으로
격자의 크기를 수축시키는 결과를 가져왔다. 그림 5는 TaAs 판의 두께에
따라 in-plane 방향으로의 안정화가 격자 상수 a를 얼마나 수축시켰는지
를보여준다.기본적으로두께가클수록덩어리구조의격자상수와가까
워진다는 것을 알 수 있는데, 이는 두께가 무한으로 가는 극한이 덩어리
구조임을볼때당연한결과이다.덩어리구조의단위결정격자인 8층을
기준으로 8의 배수인 16층 24층 32층의 값만 볼 경우 이 경향은 요동이
없이뚜렷하게나타난다.





향을 보고, 마지막으로 두께에 따라 전자 띠 구조가 어떻게 바뀌는지를
확인한다.
두께 16층짜리 TaAs판에대해표면안정화후에얻어진좌표로계산
한 전자 띠 구조를 그림 6에 표현하였다. 계산된 각 준위는 atomic orbital
projection을통해해당준위가어떤원자에 localized된것인지또는어느
원자간결합에영향을주고있는지알수있고,그가중치를통해서해당
준위의 real-space에서의 z 기대값을 구할 수도 있다. 그림 6(a)에서의 각
점에부여된색은이를표현한것이며,해당색이어느위치를표현하는지
는 6(b)를통해알수있다.즉하늘색계열이 Ta극단의표면준위(surface
states)이고, 초록색 계열은 덩어리 준위(bulk states)이며, 보라색 계열은
As극단의표면준위이다.
그림 6(a)의 전자 띠 구조를 들여다보면 먼저 TaAs 판은 점대칭성
(inversion symmetry)이 결여되어 있어 스핀 축퇴가 나뉘어 선이 두 개씩
같이 있는 것을 볼 수 있다. 또, M −X −Γ 방향과 M −Y −Γ 방향의 띠
구조는거의비슷하지만조금다른양상을보이는데,이는덩어리계산이
아닌 판 계산을 함으로써 C4v대칭이 깨지고 C2v만 남기 때문이다. C4v대
칭이 살아있는 덩어리 계산에서는 완벽하게 이 두 부분이 같아야하는데,




그림 6: (a)표면안정화를거친두께 16층짜리 TaAs판의
전자띠구조 (b) z에따른 color grading
페르미에너지근처에서양극단의표면준위들을비교하자. Ta극단
의경우 M −X 방향에서는 electorn-like한 (두개씩거의축퇴된두쌍의)
띠 4개가페르미에너지를가르며M−Y 방향에서는두개의 electron-like
한띠가페르미에너지를가르는데그중하나는거의걸쳐있다.이에반해
As극단의경우M−X 방향과M−Y 방향모두페르미에너지는 band gap
에 해당하는 에너지 구간 안에 있다. M −Γ 방향의 경우 마찬가지로 As
극단의 준위들은 페르미 에너지 근처에서 보다 아래쪽에 분포해있으며,
Ta극단의띠는축퇴가많이풀린두쌍의총 4개의띠가페르미에너지를
가른다.양극단의표면준위들은대부분덩어리준위의 band gap에해당
하는부분에있지만, X와 Y 점근처에서는강한 bulk-surface hybridization
이존재하기때문에 X −Γ−Y 상에서의경우양극단의표면띠는잘린채
로 불연속적인 부분이 나타나며, 색을 구분하지 않고 이어진대로 따라갈
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경우덩어리준위에해당하는색으로바뀜을볼수있다.
그림 7: 두께 16층 짜리 TaAs 판의 전자 띠 구조 (a) 안정
화 하기 전 (b) z 방향으로 표면 안정화 (c) 격자 상수까지
조절하여표면안정화
이제 표면 안정화가 전자 띠 구조에 미친 영향을 확인한다. 그림 7
에서 두께 16층 짜리의 TaAs 판에서 표면 안정화에 따라 전자 띠 구조가
바뀌는 것을 확인할 수 있다. 그래프상 점들의 색은 그림 6과 같은 방법
으로 부여하였다. 그림 7(c)의 경우 그림 6(a)과 같은 그림이. 다먼저 z 방
향 안정화 후의 계산결과인 그림 7(b)와 그림 7(c)는 거의 차이가 없음을
알 수있다. 이는 그림 5에서 알 수 있는 것처럼 두께 16층짜리 경우에서
격자상수는 이내의 약 0.005Å의 변화(0.2% 이내)만 있었기 때문이다. 이
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에 반해 그림 7(a)는 나머지 둘과 차이를 보여주는데, 이 차이는 덩어리







그림 8: 두께가 8층(덩어리 단위 격자의 두께)이하인 경
우의 전자 띠 구조. 각각 (a) 2층 (b) 4층 (c) 6층 (d) 8층의
경우이다.
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그림 9: 두께가 8층(덩어리 단위 격자의 두께)의 배수인
경우의 전자 띠 구조. 각각 (a) 16층 (b) 24층 (c) 32층의 경
우이다.
이절의마지막으로두께에따른전자띠구조의변화를그림 8과그
림 9를 통해 소개한다. 마찬가지로 그래프상 점들의 색은 그림 6과 같은
방법으로부여하였다.두께가 8층이하인경우(2, 4, 6, 8층)부터살펴보자.
8층은덩어리단위격자의두께이다.너무두께가얇기때문에사실상덩
어리준위(bulk states)의파동함수들이많지않다는것을쉽게알수있다.
먼저 2층만 계산을 할 경우에는 특별히 C4v 대칭이 깨지지 않고 남아있
어 그림 8(a)에서 볼 수 있듯 M −X −Γ 상의 띠 구조와 M −Y −Γ 상의
띠구조는동일하다. 2층짜리계산의경우대부분의페르미에너지근처
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준위는 Ta 극단에 localized 되어있다. Γ 점 근처에 electron-like 한 띠가
있는데 이는 층 수가 올라갈수록 분리가 되는것을 다른 그림들과 비교를
통해 알 수 있다. 특히 두께가 충분히 커지는 그림 9의 경우와 비교하면
이를 더 잘 확인할 수 있다. 8(a)부터 시작하여 8(d) 까지 덩어리 단위격
자만큼의두께를갖추는동안페르미에너지근처에존재하는 As극단의
준위들이더많아짐을확인할수있으며, M점위의 peak(Ta극단준위)가
점점 낮아짐도 알 수 있다. 기본적으로 에너지 값은 많이 바뀌지만 표면
준위들과덩어리준위들의경향이많이유지가된다.
그림 9에서는 덩어리 단위 격자를 쌓아올린 16, 24, 32층 두께의 경
우를 알 수 있는데, 8(d)와 함께 묶어서 비교할 수 있다. 16층의 경우인
그림 9(a)은 앞서 보았던 그림 6(a) 또는 7(c)와 같다. 그래프 상에서 하
늘색과 보라색으로 표현된 표면 준위들은 두께가 변화하여도 큰 변화가
없으며,덩어리준위들의양이많아짐을알수있다.페르미에너지근처에






과와 마찬가지로 먼저 기준으로 사용한 표면 안정화를 마친 두께 16층
짜리 TaAs 판에 대한 결과를 확인하고, 이후 표면 안정화에 따른 변화와
두께에따른변화를소개한다.
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그림 10: (a)표면안정화를거친두께 16층짜리 TaAs판의
페르미표면 (b) z에따른 color grading




그림 10과 그림 11을 통해 표면 안정화가 모두 진행된 두께 16층 짜
리 TaAs판의페르미표면과,그위에스핀의크기와방향을표시한스핀
텍스쳐를확인할수있다. C2v 대칭의두거울판때문에 kx와 ky가모두양
수인 부분만 그래프로 나타내었다. 전자 띠 구조에서 예상한대로 페르미
표면은대부분 Ta극단의준위들로구성된다.
그림 12은표면안정화에따른페르미표면의변화를표현한것이다.
그림 12(a)의 (kx,ky) = (0.25,0.2) 근방에서 위쪽으로 뻗어나가는 선이
12(b),(c)에서는오른쪽으로뻗어나가는차이가있으며, X , Y점근처에서
도 차이점이 분명한 것을 알 수 있다. 페르미 에너지 근처의 전자구조가
복잡하고민감한물질이기에표면안정화가큰영향을미친다.
그림 12: 두께 16층 짜리 TaAs 판의 페르미 표면 (a) 안정
화 하기 전 (b) z 방향으로 표면 안정화 (c) 격자 상수까지
조절하여표면안정화.색은그림 10(b)를이용
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그림 13: 두께가 8층(덩어리 단위 격자의 두께)이하인 경
우의 페르미 표면. 각각 (a) 2층 (b) 4층 (c) 6층 (d) 8층의
경우이다.색은그림 10(b)를이용
그림 14: 두께가 8층(덩어리 단위 격자의 두께)의 배수인




수 있다. 덩어리 단위 격자의 두께인 8층(그림 13(d))의 경우를 포함해서
그림 14에포함된 16, 24, 32층의경우는국부적인선의유무와모양이조
금다를뿐큰틀에서는기본적으로같은모양을가지고있다.하지만단위
격자를 쪼개어 만든 2, 4, 6층에 해당하는 그림 13(a),(b),(c)의 경우 전자
띠 구조부터 페르미 에너지 근처는 많이 달랐기 때문에, 전반적인 모양
자체가크게차이나는것을확인할수있다.
마지막으로 그림 15- 17는 그림 12- 14와 같은 경우들에 대해 스핀
텍스쳐를 나타낸 것이다. 추후에 페르미 표면에서 페르미 호를 찾아내는
과정에도움을줄수있는그래프들이다.
그림 15: 두께 16층 짜리 TaAs 판의 스핀 텍스쳐 (a) 안정
화 하기 전 (b) z 방향으로 표면 안정화 (c) 격자 상수까지
조절하여표면안정화
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그림 16: 두께가 8층(덩어리 단위 격자의 두께)이하인 경
우의 스핀 텍스쳐. 각각 (a) 2층 (b) 4층 (c) 6층 (d) 8층의
경우이다.
그림 17: 두께가 8층(덩어리 단위 격자의 두께)의 배수인












원 페르미 표면 그리고 스핀 텍스쳐를 얻었으며, 모든 경우에 대해 TaAs
결정의덩어리단위격자의두께에해당하는 8층을기준으로이의배수에
해당하는 16, 24, 32층의결과들은모두큰차이를보이지않았다.하지만
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TaAs
Minkyu Shim
Department of Physics and Astronomy
The Graduate School
Seoul National University
Weyl semimetals are a new class of materials whose low-energy electronic
excitations are described by the Weyl equation. Similar to the cases of Dirac
fermions in graphene or the surface of topological insulators, Weyl fermions
in a Weyl semimetal are the most robust electrons which only depend on the
tranlsation symmetries of the crystal lattice. With rising attention to the the-
oretical discovery of the topological Weyl structure in noncentrosymmetric
transition-metal monophosphides TaP, TaAs, NbP and NbAs, experiments
have succesfully examined the properties of these Weyl semimetals. In this
research, electronic structure of thin slabs of TaAs - which are not experi-
mentally realized at present- were studied using first-principles calculation
exploiting density functional theory.
Starting from the lattice constants and the crystal structure of TaAs, by
cutting of adding to the unit cell, slabs with various thickness were designed.
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Then for all the slabs, atomic position was relaxed to reach lowest crystal
energy. The startring coordinates and the new coordinates are all used for
the electronic structure calculation.
Electronic structure of all the cases were represented through band
structure graph, 2D fermi surface and spin textures. Both bulk and surface
states are of thin TaAs slabs were analyzed. It is shown that the surface re-
laxation on the out-of-plane direction of atomic coordinates affect crucially
to the electronic structure, due to this material’s nature of being highly sen-
sitive near the fermi level. The thickness of slabs with multiples of unit cell
height had almost the same surface electronic structure, whereas cutting the
unit cell yielded different results.
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